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して， avian pancreatic polypeptide (36 残基)と actin (372残基)の 2 つの蛋白質にこの手法を応用し水和自由
エネルギーの計算を行った。また，蛋白質の低温変性に重要であると考えられている，疎水水和の温度依存性への構造
(天然状態と非天然状態)の影響を， avian pancreatic polypeptide について計算した。その結果，疎水水和が低温変
性の要因となりうることを確認できた。今回の手法は以下の 3つの利点を持っている。1.計算時聞が従来の分子動力学
















計算時間は従来の分子動力学法による手法に比べ 100分の l 以下になった。第4章では，実際の蛋白質での応用例とし
て， avian pancreatic po!ypeptide と actin の 2つの蛋白質の水和自由エネルギーの計算を行った。また，疎水水和の
温度依存性への構造の影響を， avian pancreatic po!ypeptide について計算した。その結果，疎水水和が低、温変性の
要因となりうることを確認している。
以上のように，本論文で示された手法は，蛋白質の水和自由エネルギーを計算する手法として蛋白質の安定性の問題
に応用可能である。また，水から蛋白質やその集合体へ働く実効的な力が水和自由エネルギーにより計算できることか
ら，今回の手法をモーター蛋白質などの比較的大きな蛋白質の水中での分子間力に応用することも可能である。
以上のように，本論文は蛋白質やその集合体の構造や機能に関する物理化学および生物物理学的研究に貢献するもの
であり，博士論文として価値あるものと認める。
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